



Ψ+ = (0.5)1/2•φ(A1+)•φ(A2)  +  	






















Johnson et al., Chem. Phys. Lett. 112, 285 (1984).	





















































































aKawaguchi et al., JCP 82, 1174 (1985).   













































































































































































Sym. COではn = 5以上で逆に	

バンド幅が狭くなる
Gaussian98  B3LYP/6-311+G*	

量子化学計算でC2O4+イオンコア構造が出
現しない。電荷が全体に非局在してしまう。
(0.331)	
(0.331)	

(0.339)	

まとめ
■(CO2)n+の赤外光解離スペクトル(1000-3800 cm-1)を観測した	

	

■ C2O4+イオンコアがC2h構造をもつことを確認した	

	

■ C2O4+イオンコア由来のバンドのサイズ変化を、イオンコアに対する
溶媒和により説明した	

	

■今後の展望	

　　量子化学計算による考察	

　　その他の３分子クラスターイオンへの拡張（CS2、N2O、OCS、SO2等）
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